4.混晶の電子状態 : 自己主張型と融合型(講義ノート,「非周期系物性の基礎理論」基研研究会報告) by 小野寺, 嘉孝 & 豊沢, 豊
Title4.混晶の電子状態 : 自己主張型と融合型(講義ノート,「非周期系物性の基礎理論」基研研究会報告)
Author(s)小野寺, 嘉孝; 豊沢, 豊




Type Departmental Bulletin Paper
Textversionpublisher
Kyoto University
4.混 晶 の 電 子 状 態 一 自己主張型 と融合型
小野寺 嘉孝 ･豊沢 豊
2樺類の庶子か ら成る鹿晶 (置換型固溶体 )での アレンケル励起子の状態密
度 と光吸収スペク トルとを調べる｡ 実験に観測 されている光吸収スペク トルで
は ,もとの2樺の原子を反映 して2本の吸収線が見られる場合 (自己主張型 ,
_rJl･erSistenc8-ty-pe米)と ･その反対に 1本 しか 見られない場合 (融合型 ,
f_･Lmalgamati｡n-じyp｡米)とがある. 〔中井 :この研究会 での報告 〕 ここで
揺 ,それ らを統一 して記述できるような式を導いて ,それによ って状態襟度と
光吸収 スペク トル とを数値的に計算する｡
- い レト-アン H- 言en車 n+真吾~じmna慧 an
によって記述 される系を考 える｡
enは ,格子点 nにある原子の励起 エ ネ ル ギーであ って ,原子の種類によって
米
2種'/*の値 EAまたは CBをとるo tmnは 励起 の tranSfer energy-Ian,an
は格子点 rJに在 る原子の励 起の生成 及 び 消 威演 寛子で あるotmヱlは原子の種類
に依 らないと仮定するo (従 って ･混 晶 で ･あることの 効果は ･Enが原子によっ
て異な声とい うことだけに現れ る｡) 〔 な お ,この- ミル ト-アンは ,tight
bind･土ng近似での電 子の運動を記述 し て い る と見る こ ともできる｡コ
平均化 された仮想結晶を無摂動の状態 にとり ,それからのずれを摂動とみな
して ,米 沢 ･松原 〔Progr.theor.PilyS.55,No.5 (19∬ )557-579〕
の方法に従 って グ り-ン函数 を摂動展開する.全 く同じ定式化 は Van且ove
のダyビング理論 〔physica 21,No.12 (1955)901-925〕を使っても
碍 られるoこのよ うに して与え られた ,グ l)-ソ函数の自己エ ネルギ-に対す
る表式を近似的に まとめて '次のような式 を樽た｡アンサ ンブルについて平均
をと ったあとのグ リ-ン函数 を
ci(K･E)-1/〔宜-CAEA- CもEB⊥ tK - y(宜)〕
脚注 ) 米 これらのことばは,松田氏の考案,及び中村氏の和訳による｡
-F51-
混晶の電子状態
としたときに ,自己エネノL,ギー y(塾が ,




f(Z)-言 責 謹 言 ･ 七皿n-‡㌘ ~iK'(m~-a)tK t'
得 られた式は ,完全に正 しいものではないが ,次のような華徴を持 っている.o ･
(1)へ2種類の原子が対等に取扱われているので ,2種の原子をいれかえても全
く同じ式にな る･o (所謂相対対称性を持 ､つて~いるo)
12.1 片方の原子の演度が ゼロの極限では ,1個の不純物が在るときに一致す る｡
しか し,2個以上の島 (クラスター )の状態は正 しく取入れ られていない｡
そのような島の状態をも正しく取級 うには ,2欄以上の不純物での相補のあ
る散乱を考慮 しなければならない｡ここに侍 られた式では ,その ような相関
が無視 されている｡そのために濃度.の低いところで見られる筈の島の状真紬ミ
ならされてしまっている去
不純物帯が母体のバン ドから分かれてできるときは ,･不純物帯の偏が 拝
に比例する｡_
(3) バンドの偏 (T)が原子励起エネルギーの差 (△ - eB- EA)に比べて
非常に大きい場合 ,及び ,その逆o)非常に小 さい場合の両極限では ･濃度
の全領域で正 しい｡
この間題で最 も喜一要なパラメーターは ,庶子励起 エネルギーの差 (△)とバン
ド偏 (T)と甲比であ って ･4/Tが大きいときにはふたつに分かれたバン ドが一
現われるO (臼玉 主張型 )△/Tが小 さいときに右手･ふたつのバン ドが融合 して
しま っ_-･T ,ひと一つになる｡ (融合型 )
ここに得 られた式は ,轟近 Taylorが格子振動についで独酌 二導いた式
〔平準 ･･Rev･156'･封〇･日 1967)1017-1029〕及勘 松原 ･挙沢の連･番
数象潟の身-近似 〔progr･theor･PhylS一･'･1,57,-N.o:卦 (198得 ヨ1-と全ぐ 同
じであ -て ,純粋な物廃での枚態密度の形がわか -･宅いれば l･.藤晶でのスペク＼ ､ノ∫
トルが計算できるようにな らている. 純粋庵 と漆 の革琴歯舞が斬 丑上- (4/2TT)一1
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1-(2玉/T)2 で与えられるものとして ,種 々の△/T及び襖駿について混
晶での状態密度と光吸収スペク トル (状態密度の うちのK- Drの成分｡細砕な
吻常では K- 0がバン ドの底にあるものと仮定するo)を数値的に計算 したO
図 1には ,磯度比 1:1で△/Tを変えたときの状態密寛と光吸収 スペ クト
ルを示す ｡ △/Tの値をゼロか ら次牙に大きくしていくと ,はじめひとつであ
った (融合型 )のバン ドがふたつに分かれて 自己主張型になる｡しかし '状態
密度がふ たつに分かれるか /71かれないか とい うことと ,吸収ス ペク トルがそれ
に対応 して明瞭に 2本見られるか 見られないかとい うこととは一･致 しない｡2
本の ピークの うち ,エネルギーの高い ピークの方が低い方に比べて強く乱され
ているために "ぼけ -i.が大きくて鋭い ピークにはなりにくくな っているo この
ために ,2本の ピークがは っきりと見えるためには ,状態暦鑑がふたつに割れ
は じめるよりも ,もっと△/Tが大きくなければならないo 図 2には△/T-
0.2,0.8のときの ,バンドの端のエネルギーの値が演度に対してプロットし
てある｡(b)では,各 々のバン ドは ,承鑑 1の極限では純粋なときの ベン ド言 ,
韻度 ゼロの極 臆では不純物準位にそれぞれ近づ く｡ 不純物準位が浅 くて ,濃度
を増 していったときに不純物帯が母体の樺に融合 する場合が凶 5,4に示 して
iL- デのQo ､
この数値計算では ,サクソ:/･- トナ-の走理は完全に満たされていたOま
た ,状態密鑑の積分値は極めて 1に近 く,ほとんどの場合 U.05感以内の 誤差
で正しく規格化 されていた｡
ここで は tranSfer energy-℃mnが庶子の種類に依らず ,ただ位雀だけの
函数で葬るとした ｡ tra･nsfer energy~が庶子の種類によ って異な るとすると･
仮想結晶近似の範囲内でも C(1-C)に比例する項が エネルギ-に付け加わる｡
も っとも ,tmnが原子によらないとしても ･enのちがいによる摂動か ら
C(1-C)に比例 したたるみの項は出てくるけれ ども ,仮想結晶近似の良い場
合､(△/T≪ 日 には ･それは△2/Tの程度の大きさであ -て小さなもので
あるo Lたが って ,実験で観測 されている C(1-C)に比例したかなり大きな
たるみの効果を Cnのちがいだけに依るとする説明 〔恥 Card･ona:Ph3rS,





図 1.濃度比 50:50のときの ･種 々の△/Tの値に対する状態密度 (破線 )
と光吸収スペク トル (実線 )0
△は2槽 の原子の励起 エネルギーの差 ,Tは細枠 な物登でのバ ン ドの幅で
ある｡ △/T<真二1のときは仮想結晶近似が良く ,バン ドはひとつに敵合 し
て ,光吸収 ピークも 1本 しか 見られない.A/Tが大きくな っていくと状態
暦象曲線がふたつに割れる｡ (今のモデルでは ,ちよ うど△/T- 0.5のと
きに割'れ は じめる｡ )しかし,状態密度でふたつに分かれても '吸収スペク ト
ルで明瞭に2本Jjビ～クが 簸られ るためには '∠＼/Tが Ll.5よりもず っと大
きくなければならない｡
図2.(a)△/T- 0.2,(bl,△/T- 0.8のときの状態密度の端の濃度依存性 o 也
印は母体CL)励起子吸収の ピI-クの位置を表わすC.濃度を変えていくと '吸
収源の位置は ･ほぼバンドの下端に沿 って葡 くO(a)の場合 (融合型 )では
1本の ピークがほぼ直線的 に強 く｡回 の場合 (自己主張塾 ト 2本の ピ-
クがあ って ･その勧きは平行では'ない,J
図 5.△/T-L).4の場合(D状態番数の鴎の演鹿依存性｡不純物帯は ,不純物準
位の と下に∨言で成長し､ていくご 母体の方は ･不純物準位ができたために
(レ- i)-の定理に従 って )押 し上げ られてい く0 5虜の付近で遂に状態
襟度曲線が融合す る｡
図4.△/T= C.4のときの ,不純物濃旋回 12.5感(I),吊 轟くC目 盛 に対する状
態密度 (破廟 )及び光政収スペク 巨 レ(実線 )｡ 不純物藩の状 韓暫鹿を積
分すると .(a)では (切れ こみ より下を とって )12,4藤 (b)で 6.0感,(C)
で 5.0蕗とな っていて ,不純物の濃度 と一致 している｡ しか し ,光吸収ス
ペク トルでは ,不純物準位が浅 いために母体の振動子 強度が不純物の方に
奪われて しまっている｡_不純物帯の部分で実線 を積分 してみると ･(a)では
(破線の切れ こみ より下の部分で)87.4感,(b)で は 71･占感,(clでは 52-7
藤にな っている｡ 不純物準位が母体の準位に近接 しているために ,づと吸収
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